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 要  旨 
 半導体デバイスは高集積化、省電力化が求められており、デバイスの微細化が急速に進められ
ている。しかし Si-MOSFET では、ゲート絶縁膜の超薄膜化に伴うリーク電流の増大が問題にな












 (b) Si(001)/ La2O3(01-10)直接界面と実験により対応していると考えられるSi/ SiO2/La2O3界面
について、界面の価電子帯バンドオフセット(VBO)の膜厚依存性および界面原子配列依存性を評
価した。その結果、直接界面モデルは Si、La2O3の膜厚に依存せず約 1.3eV 程度と求められた。
過去の実験値(3eV)と比較して小さく、また SiO2の結晶構造をβ-quartz 構造とした typeQ モデ
ルでも VBO は約 1eV だとわかった。対して SiO2 tridymite 構造を考慮した typeT モデルの VBO
は約 2eV と求まり、他の計算モデルよりも大きいことがわかった。この VBO の差異の原因とし
て、界面での原子配列と電荷移動に依存していると考えた。直接界面モデルでは Si 層から La2O3
への電荷移動により、VBO が減尐するようにエネルギーがシフトしていると考察できた。また、
SiO2を考慮したモデルから、SiO2/ La2O3界面に存在する Si 原子周りの酸素配位数により電荷移
動の影響が変化すると考えられた。以上の結果から、実験で実際に作製された界面は、SiO2/ La2O3
界面が存在し、Si 周りの酸素原子は完全に 4 配位していると予想される。 
 
